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We perform the linear response method based on density functional perturbation 
theory (DFPT) to study the anomalous phonon behavior of various materials 
(including anisotropic graphite, perovskite, II-VI semiconductors, etc.) under extreme 
conditions.  The mechanism of structural stability of corresponding solids can be 
invest igated from these ab-initio phonon ca lcu lat ions.  Moreover ,  most  
thermodynamic properties and electron-phonon interaction can also be derived from 
vibrational response of materials. 
 






























    由於目前奈米碳管研究日益增加，相對石墨的研究也顯得重要.因此我們先
計算(Ecut:20Ha, k-points:16x16x6,LDA)石墨的聲子色散曲，結果與實驗非常







    我們計算 perovskite KNbO3 (cubic phase)的聲子色散曲線。溫度降低時，
其會遭遇鐵電性(ferro-electric)的相變。要了解此相變的起源，與分析聲子色
散 曲 線 中” 軟 化” 的 振 動 有 關。 因 此， 我 們 計 算(Ecut:110Ha, 
k-points:4x4x4,LDA) 到 X 點的聲子振動，並與 PRL[8]之結果比較，其中虛數
的頻率用負值表示(見圖二) 。 
 











圖三 紅點為我們計算 CdS 之結果與 PRB[9]之比較。 
 
 
圖四 紅點為我們計算 CdT 之結果與 PRB[9]和實驗[10](圖中黑點)之比較。 
 Te、Se 
 







圖五 圖中紅點為我們計算之結果，其餘資料來自 PRL[11] 。 
 
 







三年計畫之計算，針對包括之 Se、Te 之臨界溫度及鈣鈦礦等系統進行研究。 
 
參考資料 
[1] H. C. Hsueh, et al., Phys. Rev. B 66, 052420 (2002) 
[2] G. Kresse, J. Furthmüller and J. Hafner, Europhys. Lett. 32 (1995) 729. 
[3] S. Siebentritt, R. Pues, K. H. Rieder and A. M. Shikin, Phys. Rev. B 55 (1997) 
7927. 
 7
[4] R. M. Nicklow, N. Wakabayashi and H. G. Smith, Phys. Rev. B 5 (1972) 4951. 
[5] J. L. Wilkes, R. E. Palmer and R. F. Willis, J. Electron Spectrosc. Relat. Phenom. 
44 (1987) 355. 
[6] C. Oshima, T. Aizawa, R. Souda, Y. Ishizawa and Y. Sumiyoshi, Solid State 
Commun. 65 (1988) 1601. 
[7] G. Benedek, F. Hofman, P. Ruggerone, G. Onida and L. Miglio, Surf. Sci. Rep. 20 
(1994) 1. 
[8] Rici Yu, et al., Phys. Rev. Letters 74, 4067-4070 (1995). 
[9] Andrea Dal Corso, et al, Phys. Rev. B  47, 3588-3592 (1993). 
[10] J.M.Rowe, et al, Phys. Rev. B 10,671 (1974). 
[11] Francesco Mauri, et al, Phys. Rev. Letters 77, 1151-1154 (1996) 
[12] M.Otani, N.Suzuki, Phys. Rev. B 63, 104516 (2001) 
  
 
